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Аннотация. Методом молекулярной динамики изучено влияние соотношения атомов металла и углерода 
на механические свойства композита никель/графен. Рассмотрены четыре структуры с разным числом ато-
мов никеля от 1344 до 4992. Предшественником композита является скомканный графен, поры которого за-
полнены наночастицами никеля разного размера. Для получения композита используют выдержку при ком-
натной температуре с последующим гидростатическим сжатием при 1000 К. Показано, что полученный 
композит имеет хорошие прочностные характеристики и высокую пластичность для любого рассмотренного 
количества атомов никеля в структуре. Однако с увеличением числа атомов никеля в системе прочность 
композита снижается. Следовательно, для получения композита с улучшенными механическими свойствами 
желательно использовать наночастицы небольших размеров, чтобы они могли равномерно распределяться 
внутри пор скомканного графена, способствуя возникновению новых химических связей между отдельными 
элементами композита. 
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Abstract. The effect of the ratio of metal and carbon atoms on the mechanical properties of the nickel/graphene 
composite is studied by molecular dynamics simulation. Four structures with different proportion of nickel atoms 
from 1344 to 4992 are considered. The precursor of the composite is crumpled graphene, with the pores filled with 
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nickel nanoparticles of different sizes. To obtain a composite, exposure at room temperature is used, followed by 
hydrostatic compression at 1000 K. It is shown that the resulting composite has good strength characteristics and 
high plasticity for any considered number of nickel atoms. However, with an increase in the number of nickel atoms 
in the system, the strength of the composite decreases. Therefore, to obtain a composite with improved mechanical 
properties, it is desirable to use small nanoparticles so that they can be evenly distributed inside the pores of crum-
pled graphene, facilitating the appearance of new chemical bonds between the individual elements of the composite. 

Keywords: graphene, nickel nanoparticles, graphene-nickel composite, molecular dynamics, mechanical proper-
ties. 
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Введение 

К настоящему времени проведено множе-
ство исследований, посвященных нанокомпо-
зитам металл/углерод, полученным путем ком-
бинации металлической матрицы и углеродно-
го наполнителя, например, графена или угле-
родных нанотрубок [1, 2]. Показано, что такие 
материалы обладают малым весом, высокой 
жесткостью и уникальными механическими 
свойствами, что играет важную роль в различ-
ных отраслях промышленности [3-6], посколь-
ку такие материалы могут сочетать в себе ме-
ханические свойства графена [7, 8] с пластич-
ностью металлической матрицы. Среди пара-
метров, которые могут влиять на механическое 
поведение, структуру и свойства, можно на-
звать тип наполнителя или матрицы, количест-
венное содержание компонентов, наличие де-
фектов и т.д. Например, в работе [9] показано, 
что прочность нанокомпозитов металл/графен 
зависит от размера зерна металла и объемной 
концентрации графена. 

Хорошо изучены также слоистые компози-
ты металл/углерод. Установлено, что уменьше-
ние толщины слоя металла приводит к упроч-
нению слоистых композитов графен/металл 
[10]. Наличие слоев графена определяет меха-
низмы деформации таких композитов. В работе 
[11] показано, что покрытие на основе компо-
зита Ni/графен обладает отличными триболо-
гическими свойствами за счет добавления гра-
фена, образующего смазочную пленку, что 
снижает коэффициент трения и повышает из-
носостойкость. Кроме того, электроосаждение 
композитного покрытия Ni/оксид графена на 
низкоуглеродистой стали является эффектив-
ным антикоррозионным покрытием [12]. Ком-
позит Ni/графен, синтезированный электрооса-
ждением на поверхность никелевой матрицы, 

показал значительное увеличение механиче-
ских свойств итогового материала [13]. Выбор 
наночастиц Ni в качестве наполнителя для 
скомканного графена вполне очевиден, по-
скольку никель/графеновые структуры рас-
сматриваются как перспективные материалы и 
их взаимодействие хорошо изучено [14]. 

Растущий интерес к металлическим нано-
композитам на основе графена [15, 16] требует 
лучшего понимания механизмов упрочнения 
таких материалов. Однако экспериментальные 
исследования требуют больших усилий в виде 
использования специального оборудования или 
проведения дорогостоящих и трудоемких экс-
периментов. С этой точки зрения молекулярная 
динамика может быть эффективно использова-
на для изучения различных структурных изме-
нений и механических свойств, особенно для 
наноструктурированных материалов [17-22]. 

В данной работе методом молекулярной 
динамики исследуется влияние количества 
атомов металла на механические свойства ком-
позита никель/скомканный графен. Одним из 
перспективных методов получения композитов 
металл/графен является отжиг с последующим 
гидростатическим сжатием при повышенных 
температурах [23-25]. Для получения компози-
та используются свернутые чешуйки графена, 
заполненные наночастицами никеля разного 
размера, в условиях высокотемпературного 
гидростатического сжатия. 

Детали моделирования 

Исходная структура состоит из системы 
свернутых чешуек графена (каждая чешуйка 
содержала NC = 252 атома углерода), заполнен-
ных наночастицами Ni разного размера Ni21, 
Ni47, Ni66 и Ni78. Размеры наночастиц подобра-
ны таким образом, чтобы самая крупная нано-
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частица практически полностью заполнила по-
лость чешуйки графена. Графен с наночасти-
цами Ni случайным образом вращают для по-
лучения трехмерного образца за счет непре-
рывных атомных смещений по осям x, y, z. 
Подробная методика создания исходной струк-
туры скомканного графена с наночастицами Ni 
описана в работах [23-25]. Периодические гра-
ничные условия применяются во всех направ-
лениях. 

Далее для упрощения скомканный графен с 
размером наночастички Ni21, будем называть 
Композитом I, с Ni47 – Композитом II, с Ni66 – 
Композитом III, а с Ni78 – Композитом IV. Таб-
лица 1 показывает общее количество атомов во 
всех композитах Ni/графен и соотношение ме-
жду количеством атомов углерода и никеля в 
структуре (NNi/NC). На рис.1а представлена на-
чальная структура скомканного графена, за-
полненного наночастицами никеля, состоящи-
ми из 47 атомов. 

Таблица 1. Количество атомов в композитах Ni/графен и соотношение между атомами углерода                 
(NC = 252) и Ni (NNi) 

Table 1. Number of atoms in Ni/graphene composite and the ratio between carbon (NC = 252)                                
and Ni atoms (NNi) 

Название Полное количество атомов NNi NNi/NC 

Композит I 17472 1344 0,083 

Композит II 19136 3008 0,186 

Композит III 20352 4224 0,261 

Композит IV 21120 4992 0,309 

 
Далее, для приведения в равновесное со-

стояние, структуру скомканного графена, за-
полненную наночастицами никеля, выдержи-
вают при комнатной температуре (300 К) в те-
чение 20 пс (рис.1б). Следующий этап заключа-
ется в устранении пор между соседними эле-
ментами и приведение всех исходных структур 
примерно к одному размеру с помощью гидро-
статического сжатия. Начальный размер струк-
тур после предварительного сжатия составляет 
примерно 61×61×61 Å. Для визуальной оценки, 
чешуйки графена и атомы металла показаны 
отдельно для четырех характерных структур на 
рис.1в-е. 

На рис.1в хорошо видно, что скомканный 
графен после первичной обработки состоит из 
вытянутых чешуек графена и, соответственно, 
металлические наночастицы меньшего размера 
выглядят плоскими. Жесткая чешуйка графена 
сжимает более мягкую наночастицу металла. 
Также важно отметить, что графен по отноше-
нию к никелю обладает высокой энергией адге-
зии и легко притягивает металлическую нано-
частицу. В работе [14] показано, что в процессе 
выдержки наночастицы Ni интенсивно контак-
тирует с графеновой подложкой. 

Структура с Ni47 рассматривается как про-
межуточный случай (рис.1г). Видно, что в про-
цессе выдержки отдельные элементы скомкан-
ного графена перемешались друг с другом и с 
наночастицами металла потеряв свою идеаль-
ную сферическую форму. 

Структуры с наибольшим числом атомов 
углерода показаны на рис.1д,е. Следует отме-
тить, что Ni66 и Ni78 практически полностью за-
полняют чешуйку графена, что затрудняет пе-
ремешивание и деформацию структур. Боль-
шие частицы никеля потеряли начальную сфе-
рическую форму, но не стали плоскими в отли-
чие от наночастиц меньшего размера. 

Далее для получения композита Ni/графен 
применяется гидростатическое сжатие 
(εxx = εyy = εzz = ε) при 1000 K со скоростью де-
формации &  = 0,01 пс-1. 

Все расчеты проводятся с помощью обще-
доступного программного пакета LAMMPS. 
Для описания взаимодействия между атомами 
углерода использовался межатомный потенци-
ал AIREBO [26], а взаимодействие Ni-Ni и Ni-C 
описывалось простым парным межатомным 
потенциалом Морзе с параметрами для Ni-Ni и 
Ni-C, представленные в работах [27-29]. 
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Рис.1. Скомканный графен, заполненный наночастицами Ni47: (а) исходная структура; (б) структура после 
выдержки при 300 К. (в-е) Предварительно сжатая структура, в которой скомканный графен и металличе-

ские наночастицы показаны отдельно для Ni21 (в), Ni47 (г), Ni66 (д) и Ni78 (е). Атомы углерода показаны          
фиолетовым цветом, а атомы никеля – зеленым 

Fig.1. Crumpled graphene filled with NP47 nanoparticles: (a) initial state; (b) after exposure at 300 K.                           
(c-f) A pre-compressed state where crumpled graphene and metal nanoparticles are shown separately for Ni21 (c), 

Ni47 (d), Ni66 (e) и Ni78 (f). Carbon atoms are shown in purple and nickel atoms are shown in green 

Результаты и их обсуждение 

На рис.2а показаны кривые после одноос-
ного растяжения для структур, полученных 
гидростатическим сжатием при 1000 К. Как 
видно, размер наночастиц Ni играет важную 
роль в прочности композита. С увеличением 
размера наночастиц Ni прочность композита 
снижается. Например, для Композита I наи-
большее растягивающее напряжение равно 
182 ГПа, а для Композита IV это значение в три 
раза ниже. Это можно объяснить тем, что более 
крупные наночастицы полностью заполняют 
полость чешуйки графена и, следовательно, 
деформировать структуру труднее. 

В работе [14] показано, что температура 
плавления наночастиц Ni составляет 1360 К. В 
следствии этого, плавление крупных наноча-
стиц никеля в процессе гидростатического сжа-
тия при 1000 К не происходит, что приводит к 
неоднородному распределению металла внутри 
углеродной матрицы. В структурах с наноча-
стицами малого размера металлическая частица 
Ni легче деформируется в процессе гидроста-
тического сжатия, в связи с тем, что находится 
в предрасплавленном состоянии. Соответст-
венно, появление новых химических связей, 
отвечающих за прочностные свойства компози-
та, происходит быстрее. Несмотря на вышеска-

занное, важно подчеркнуть, что во всех четы-
рех случаях можно получить композит, к тому 
же все структуры могут выдерживать большие 
деформации. Так при ε = 5,0 предел прочности 
еще не достигнут и структуры могут подвер-
гаться дальнейшему растяжению. 

Для более детального понимания процесса 
деформирования на рис.2б-д показаны одиноч-
ные элементы композитов – чешуйка графена, 
заполненная наночастицей Ni – в процессе од-
ноосного растяжения на начальной и конечной 
стадиях деформирования. На начальном этапе 
видно, что все структуры находятся в скомкан-
ном состоянии. Следует отметить, что на дан-
ном рисунке образовавшиеся в процессе гидро-
статического сжатия химические связи между 
соседними единичными элементами структуры 
не отражены. Анализ ближайших соседей под-
твердил, что большинство атомов углерода в 
этих условиях изменяют свою гибридизацию с 
sp

2
 на sp

3. С увеличением степени деформации 
чешуйки графена начинают разрушаться по-
средством формирования углеродных цепочек 
разной длины, что является известным «трико-
тажеподобным» механизмом разрушения гра-
фена [25]. Такие одноатомные углеродные це-
почки образуются при больших растяжениях 
непосредственно перед разрушением [30, 31]. 
На рис.2б-д одиночные атомы углерода при-
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надлежат соседним чешуйкам графена, которые 
не показаны. Благодаря прочности графена и 
наличию интенсивного контакта между графе-

ном и наночастицами Ni структуры могут вы-
держивать столь большие деформации. 

 

Рис.2. (а) Кривые напряжение-деформация в процессе одноосного растяжения для четырех типов компози-
тов. (б-д) Единичный элемент композита – чешуйка графена, заполненная наночастицей никеля, в процессе 
одноосного растяжении для (б) Композита I, (в) Композит II, (г) Композит III и (д) Композит IV при ε = 0,0  

и ε = 5,0. Цвета атомов такие же как на рис.1 

Fig.2. (a) Stress-strain curves after uniaxial tension for four types of composites. (b-e) Snapshots of one structural 
unit – graphene flake filled with nickel nanoparticle under uniaxial tension for (a) Composite I, (b) Composite II,  

(c) Composite III and (d) Composite IV at ε = 0.0 and ε = 5.0. Colors as in Fig.1 

На рис.3 представлена структура до и по-
сле одноосного растяжения до ε = 5,0. Видно, 
что до растяжения Композит I выглядит более 
однородным из-за малого размера наночасти-
цы: наночастицы Ni и чешуйки графена хорошо 
перемешаны. Для других композитов можно 
увидеть металлические наночастицы, которые 
не расплавились и поэтому неравномерно рас-
пределились по структуре. Однако при растя-
жении эти наночастицы взаимодействуют с 
графеном слабыми силами Ван-дер-Ваальса и 
более равномерно распределяются в структуре. 
Композиты после растяжения до ε = 5,0 прак-
тически однородны. Несмотря на очень высо-
кую приложенную деформацию, все композиты 
не имеют пор. Отсюда можно сделать вывод о 
возможности получения нового прочного и 
пластичного композитного материала на основе 
скомканного графена и наночастиц Ni. 

Выводы 

Таким образом, с помощью молекулярно-
динамического моделирования изучено влия-
ние соотношения атомов Ni и углерода на ме-
ханические свойства композита Ni/графен. На 
основании полученных результатов установле-
но, что выдержка при комнатной температуре с 

последующим гидростатическим сжатием при 
1000 К может являться эффективным способом 
получения композита никель/графен. С помо-
щью численных испытаний на одноосное рас-
тяжение установлено, что наибольшей прочно-
стью обладает композит с наименьшим числом 
атомов никеля (Композит I), поскольку наноча-
стицы внутри скомканного графена частично 
расплавляются в процессе гидростатического 
сжатия при 1000 К, что облегчает процесс пе-
ремешивания атомов никеля и углерода и спо-
собствует формированию большего числа 
прочных ковалентных связей. 
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